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ÎÁÌÅÍÍÛÉ È ÑÏÈÍ-ÔËÓÊÒÓÀÖÈÎÍÍÛÉ ÌÅÕÀÍÈÇÌÛÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÈ Â ÊÓÏ�ÀÒÀÕÍ. Ì. Ïëàêèäà a*, Ë. Àíòîí **a;b, Ñ. Àäàì ��a;, �. Àäàì ��a;a Îáúåäèíåííûé èíñòèòóò ÿäåðíûõ èññëåäîâàíèé141980, Äóáíà, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿb Institute of Atomi Physis INFLPRR-76900, Buharest, Romania Institute of Physis and Nulear EngineeringR-76900, Buharest-M�agurele, RomaniaÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 20 ÿíâàðÿ 2003 ã.�àññìàòðèâàåòñÿ ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ òåîðèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ðàìêàõ p�d-ìîäåëè Õàááàðäà äëÿ ïëîñ-êîñòè CuO2. Íà îñíîâå ïðîåêöèîííîé òåõíèêè äëÿ ìàòðè÷íîé �óíêöèè �ðèíà îò îïåðàòîðîâ Õàááàð-äà ïîëó÷åíî óðàâíåíèå Äàéñîíà â ïðèáëèæåíèè íåïåðåñåêàþùèõñÿ äèàãðàìì. �åøåíèå óðàâíåíèÿ äëÿñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëè ïîêàçûâàåò, ÷òî ìåæçîííûå ïåðåõîäû äëÿ õàááàðäîâñêèõ ïîäçîí ïðèâîäÿò ê àí-òè�åððîìàãíèòíîìó îáìåííîìó ñïàðèâàíèþ êàê è â t�J-ìîäåëè, à âíóòðèçîííûå ïåðåõîäû äîïîëíèòåëü-íî äàþò ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ñïàðèâàíèå d-âîëíîâîãî òèïà. Âû÷èñëåíû çàâèñèìîñòè ñâåðõïðîâîäÿùåéòåìïåðàòóðû îò êîíöåíòðàöèè äûðîê è ùåëè îò âîëíîâîãî âåêòîðà, êîòîðûå êà÷åñòâåííî ñîãëàñóþòñÿ ñýêñïåðèìåíòîì.PACS: 74.20.-z, 74.20.Mn, 74.72.-h1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåå âðåìÿ áîëüøåå âíèìàíèå ïðèâëå�êàåò ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ìåõàíèçì âûñîêîòåìïå�ðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ìåäíî-îêñèäíûõ ñî�åäèíåíèÿõ (êóïðàòàõ), îáóñëîâëåííûé áîëüøîé âå�ëè÷èíîé àíòè�åððîìàãíèòíîãî îáìåííîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ (ñì. îáçîðû [1, 2℄). Íà îñîáóþ ðîëü ñèëü�íûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé â êóïðàòàõ è ñâÿçàí�íîå ñ íèìè àíòè�åððîìàãíèòíîå îáìåííîå âçàèìî�äåéñòâèå âïåðâûå óêàçàë Àíäåðñîí [3℄, êîòîðûé èïðåäëîæèë îáìåííûé ìåõàíèçì ñïàðèâàíèÿ â ðàì�êàõ t�J-ìîäåëè. Â äàëüíåéøåì èññëåäîâàíèÿ ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè â ðàìêàõ t�J-ìîäåëè ïðîâîäèëèñüâ îñíîâíîì â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ (ÏÑÏ)(ñì. [4, 5℄ è öèòèðîâàííóþ òàì ëèòåðàòóðó1)). Â ïðå�äåëå íèçêîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ ñâåðõïðîâîäÿùååñïàðèâàíèå áûëî èññëåäîâàíî â T-ìàòðè÷íîì ïðè�áëèæåíèè â ðàáîòå [7℄. Ïîïðàâêè ê ÏÑÏ ðàññìàò�*E-mail: plakida�thsun1.jinr.ru**L. Anton, S. Adam, Gh. Adam1) Ìû íå îáñóæäàåì ñïèíîí-õîëîííûå òåîðèè, êîòîðûåïðåäñòàâëÿþòñÿ íåäîñòàòî÷íî îáîñíîâàííûìè [6℄.

ðèâàëèñü äëÿ t�J-ìîäåëè ñ ïîìîùüþ äèàãðàììíîéòåõíèêè [8℄ è ñ ïîìîùüþ ìåòîäà óðàâíåíèé äâèæå�íèÿ äëÿ �óíêöèé �ðèíà [9℄. Â ðàáîòå [9℄ áûëî ïðî�âåäåíî ñàìîñîãëàñîâàííîå ÷èñëåííîå ðåøåíèå óðàâ�íåíèé Äàéñîíà â ïðèáëèæåíèè íåïåðåñåêàþùèõñÿäèàãðàìì äëÿ ìàññîâîãî îïåðàòîðà, êîòîðîå îáíàðó�æèëî íå�åðìèæèäêîñòíîå ïîâåäåíèå â íîðìàëüíîé�àçå, à â ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçå, äîïîëíèòåëüíî êîáìåííîìó âçàèìîäåéñòâèþ â ÏÑÏ, áûëî ïîëó÷åíîñïèí-�ëóêòóàöèîííîå d-âîëíîâîå ñïàðèâàíèå.Ñóùåñòâóåò òàêæå ìíîãî ðàáîò, ãäå ñ ïîìî�ùüþ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ ïðîâîäÿòñÿ èññëåäîâàíèÿt�J-ìîäåëè è ìîäåëè Õàááàðäà äëÿ êëàñòåðîâ êîíå÷�íûõ ðàçìåðîâ (ñì. îáçîðû [2, 10℄), ðåçóëüòàòû êîòî�ðûõ, îäíàêî, íîñÿò ïðîòèâîðå÷èâûé õàðàêòåð. Íà�ïðèìåð, â ðàáîòå [11℄ áûëî îáíàðóæåíî äîñòàòî÷íîóñòîé÷èâîå d-âîëíîâîå ñïàðèâàíèå â t�J-ìîäåëè, âòî âðåìÿ êàê â ðàáîòå [12℄ àâòîðû íå íàøëè äàëüíî�äåéñòâóþùèõ ñâåðõïðîâîäÿùèõ êîððåëÿöèé â èñõîä�íîé ìîäåëè Õàááàðäà.Â ñâÿçè ñ ýòèì ïðåäñòàâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì ïðî�âåñòè èññëåäîâàíèå ìîäåëè Õàááàðäà ñ ó÷åòîì ñîá�367



Í. Ì. Ïëàêèäà, Ë. Àíòîí, Ñ. Àäàì, �. Àäàì ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 2003ñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèõ ïîïðàâîê, íå ïðèáåãàÿ ê ðå�äóêöèè ìîäåëè Õàááàðäà ê t�J-ìîäåëè. Â ïîñëåäíåéçàâèñÿùèå îò âðåìåíè ìåæçîííûå ïåðåõîäû èñêëþ�÷àþòñÿ èç ðàññìîòðåíèÿ ñ ïîìîùüþ ïðåîáðàçîâàíèÿØðè��åðà�Âîëü�à, êîòîðîå ïðèâîäèò ê ìãíîâåííî�ìó îáìåííîìó âçàèìîäåéñòâèþ â õàááàðäîâñêèõ ïîä�çîíàõ. Ýòî ïðåîáðàçîâàíèå ïî ñóùåñòâó àíàëîãè÷íîñâåäåíèþ ýëåêòðîí-�îíîííîé ìîäåëè ñ çàïàçäûâà�þùèì âçàèìîäåéñòâèåì ê ðåäóöèðîâàííîé ìîäåëèÁàðäèíà�Êóïåðà�Øðè��åðà (ÁÊØ) ñ ìãíîâåííûìâçàèìîäåéñòâèåì â îãðàíè÷åííîé îáëàñòè ýëåêòðîí�íûõ ýíåðãèé. Ïîýòîìó äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ ðåçóëü�òàòîâ, ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ t�J-ìîäåëè, âàæíî îöå�íèòü ý��åêòû çàïàçäûâàíèÿ äëÿ ìåæçîííûõ ïåðå�õîäîâ â èñõîäíîé ìîäåëè Õàááàðäà.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàçâèòà ìèêðîñêîïè÷åñêàÿòåîðèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ðàìêàõ p�d-ìîäåëè [13℄äëÿ ïëîñêîñòè CuO2 â ïðåäåëå ñèëüíûõ êîððåëÿöèé.Ìû èñïîëüçóåì òåõíèêó îïåðàòîðîâ Õàááàðäà â ìå�òîäå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ �óíêöèé �ðèíà è ïîëó÷à�åì óðàâíåíèå Äàéñîíà [14℄, ðåøåíèå êîòîðîãî ïðîâî�äèòñÿ â ïðèáëèæåíèè íåïåðåñåêàþùèõñÿ äèàãðàììäëÿ ìàññîâîãî îïåðàòîðà. Òàêèì îáðàçîì, íàì âïåð�âûå óäàåòñÿ âûéòè çà ðàìêè ÏÑÏ, êîòîðîå ðàíåå èñ�ïîëüçîâàëîñü ïðè àíàëèçå óðàâíåíèé äëÿ ñâåðõïðî�âîäÿùåé ùåëè (ñì. [15�19℄).Îòìåòèì çäåñü, ÷òî òåîðèÿ äèíàìè÷åñêîãî ñðåä�íåãî ïîëÿ, ïîëó÷èâøàÿ øèðîêîå ïðèìåíåíèå â ïî�ñëåäíåå âðåìÿ ïðè ðàñ÷åòå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûâ ñèñòåìàõ ñ ñèëüíîé êîððåëÿöèåé, íå ìîæåò áûòüíåïîñðåäñòâåííî ïðèìåíåíà äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè d-âîëíîâîãî òèïà. Äëÿ ýòîãî íåîáõî�äèìî îáîáùåíèå òåîðèè, êîòîðîå áûëî ïðåäëîæåíîâ ðàáîòàõ [20, 21℄, ãäå ìàññîâûé îïåðàòîð âû÷èñëÿë�ñÿ â êëàñòåðíîåì ïðèáëèæåíèè â ÷åòûðåõ õàðàêòåð�íûõ k-òî÷êàõ çîíû Áðèëëþýíà. Â íàøåé òåõíèêåìû ïîëó÷àåì óðàâíåíèå òèïà Ìèãäàëà�Ýëèàøáåðãàïðè ó÷åòå ïîëíîé k-çàâèñèìîñòè ìàññîâîãî îïåðà�òîðà. Àíàëèç ïîëó÷åííûõ óðàâíåíèé ïîêàçûâàåò,÷òî ý��åêòû çàïàçäûâàíèÿ äëÿ ìåæçîííûõ ïåðå�õîäîâ íåñóùåñòâåííû, ÷òî ïðèâîäèò ê àíòè�åððî�ìàãíèòíîìó îáìåííîìó ñïàðèâàíèþ ïîäâèæíûõ íî�ñèòåëåé çàðÿäà âî âñåé ïîäçîíå, êàê è â ÏÑÏ ât�J-ìîäåëè, à âíóòðèçîííûå ïåðåõîäû îïðåäåëÿþòñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ñïàðèâàíèå â îáëàñòè ýíåðãèéïîðÿäêà îáìåííîé ýíåðãèè J .Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå ïðèâîäèòñÿ âûâîä óðàâíå�íèÿ Äàéñîíà äëÿ ý��åêòèâíîé p�d-ìîäåëè Õàááàð�äà. Â ðàçä. 3 ðàññìîòðåíî ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïî�ëÿ. Óðàâíåíèå äëÿ ùåëè ñ ó÷åòîì ñïèí-�ëóêòóàöè-îííîãî ñïàðèâàíèÿ ïîëó÷åíî â ðàçä. 4 è åãî ðåøåíèåîáñóæäàåòñÿ â ðàçä. 5.

2. Ó�ÀÂÍÅÍÈÅ ÄÀÉÑÎÍÀ�àññìîòðèì p�d-ìîäåëü äëÿ ïëîñêîñòè CuO2 âïðåäåëå ñèëüíûõ êóëîíîâñêèõ êîððåëÿöèé íà óçëàõìåäè [13℄:H =Xi;� f�d ~d+i� ~di� + �p +i�i�g++Xi;j;� Vij f ~d+i�j� +H::g; (1)ãäå îïåðàòîðû ~d+i� è +i� îïèñûâàþò ðîæäåíèå îä�íîäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé d-òèïà è p-òèïà â ÿ÷åéêå iêâàäðàòíîé ðåøåòêè äëÿ ïëîñêîñòè CuO2 ñ ýíåðãè�ÿìè ñîîòâåòñòâåííî �d è �p = �d +�pd. Ââèäó áîëü�øîé âåëè÷èíû êóëîíîâñêîé ýíåðãèè íà óçëàõ ìåäè,Ud � 8 ýÂ, ïî ñðàâíåíèþ ñ �pd � 3 ýÂ, ìû ó÷è�òûâàåì òîëüêî îäíîêðàòíî çàíÿòûå 3d-ñîñòîÿíèÿ:~d+i� = d+i�(1� ndi;��). �èáðèäèçàöèÿ p-ñîñòîÿíèé êèñ�ëîðîäà â ïðåäñòàâëåíèè Âàíüå è 3d-ñîñòîÿíèé ìåäèîïèñûâàåòñÿ ïàðàìåòðàìè Vij = 2tpd�ij , ãäå êîý���èöèåíòû �0 = �jj � 0:96, �1 = �j;j�ax=y � �0:14,�2 = �j;j�ax�ay � �0:02 [22℄. Ïîñêîëüêó ãèáðèäèçà�öèÿ â îäíîé ÿ÷åéêå V0 � 2tpd � �pd ìíîãî áîëüøåãèáðèäèçàöèè ìåæäó ïåðâûìè (ïðîïîðöèîíàëüíîé�1), âòîðûìè (ïðîïîðöèîíàëüíîé �2) è ïîñëåäóþùè�ìè ñîñåäÿìè, V0 � jVi6=j j, íåîáõîäèìî ñíà÷àëà ïðîâå�ñòè äèàãîíàëèçàöèþ îäíî÷àñòè÷íûõ è äâóõ÷àñòè÷�íûõ ñîñòîÿíèé â îäíîé ÿ÷åéêå, ââåñòè îïåðàòîðûïåðåõîäà Õàááàðäà ìåæäó ýòèìè ñîñòîÿíèÿìè è çà�òåì âû÷èñëèòü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïåðåõîäà ìåæ�äó ðàçíûìè ÿ÷åéêàìè. Â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ òà�êîé êëàñòåðíîé òåîðèè âîçìóùåíèÿ ïîëó÷àåì ñëåäó�þùóþ ý��åêòèâíóþ ìîäåëü Õàááàðäà, ãäå íèæíÿÿõàááàðäîâñêàÿ ïîäçîíà îïèñûâàåò îäíîäûðî÷íûå ñî�ñòîÿíèÿ Cu d-òèïà è âåðõíÿÿ õàááàðäîâñêàÿ ïîäçî�íà îïèñûâàåò äâóõäûðî÷íûå ñèíãëåòíûå ñîñòîÿíèÿp�d-òèïà [22℄:H = E1Xi;� X��i +E2Xi X22i + Xi6=j;��t11ijX�0i X0�j ++ t22ijX2�i X�2j + 2�t12ij (X2��i X0�j +H::)	; (2)ãäå ââåäåíû îïåðàòîðû Õàááàðäà: Xnmi = jinihimjäëÿ ÷åòûðåõ ñîñòîÿíèé n;m = j0i, j�i; j2i = j "#i,� = �1=2, �� = ��. Îïåðàòîðû Õàááàðäà ïîä÷è�íÿþòñÿ ïðàâèëàì óìíîæåíèÿ Xnmi Xkli = Æm;kXnliè óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ ïîëíîòû X00i + X��i ++ X ����i + X22i = 1; êîòîðîå ïîêàçûâàåò, ÷òî â ëþ�áîì óçëå i ìîæåò áûòü çàíÿòî ëèøü îäíî êâàíòîâîåñîñòîÿíèå jini: Â ãàìèëüòîíèàíå (2) ââåäåíû ýíåð�ãèè E1 = ~�d � � è E2 = 2E1 + �, ãäå ~�d � ðåíîð�368



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 2003 Îáìåííûé è ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ìåõàíèçìû ñâåðõïðîâîäèìîñòè : : :ìèðîâàííàÿ ýíåðãèÿ d-äûðêè, � � õèìè÷åñêèé ïî�òåíöèàë è � � �pd � ðåíîðìèðîâàííàÿ ðàçíîñòüýíåðãèé äëÿ õàááàðäîâñêèõ ïîäçîí, êîòîðàÿ èãðàåòðîëü êóëîíîâñêîé ýíåðãèè U â ñòàíäàðòíîé ìîäå�ëè Õàááàðäà. Ïàðàìåòðû ìåæóçåëüíûõ ïåðåñêîêîâäëÿ ïîäçîí �; � = 1; 2 îïðåäåëÿþòñÿ ñîîòíîøåíèåìt��i6=j = K�� Vij , ãäå K�� � 1 (ñì. [22℄), òàê ÷òî ý���åêòèâíàÿ øèðèíà ïîäçîí W = 8teff � tpd � �=2è ãàìèëüòîíèàí (2) ñîîòâåòñòâóåò ìîäåëè Õàááàð�äà â ïðåäåëå ñèëüíûõ êîððåëÿöèé. Îòìåòèì, ÷òîâ íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîâåäåíî ïðåîáðàçîâàíèå äëÿïðîñòåéøåé âåðñèè p�d-ìîäåëè (1), êîòîðàÿ ñîäåð�æèò ìèíèìàëüíîå ÷èñëî ïàðàìåòðîâ: tpd è �pd.Ïðèìåíåíèå êëàñòåðíîé òåîðèè âîçìóùåíèé ê áîëååîáùåé p�d-ìîäåëè [13℄, âêëþ÷àþùåé êóëîíîâñêîåâçàèìîäåéñòâèå íà óçëàõ ìåäè Ud, êèñëîðîäà Up èp�d-âçàèìîäåéñòâèå Upd, à òàêæå p�p-ãèáðèäèçàöèþtpp, ïðèâîäèò ê òàêîé æå ý��åêòèâíîé ìîäåëè Õàá�áàðäà (2), íî ñ ïåðåíîðìèðîâàííûìè ïàðàìåòðàìè(ñì. [23�25℄).Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðà êâàçè÷àñòèö è ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè â ìîäåëè (2) ñîñòàâèì óðàâíåíèå äëÿîäíî÷àñòè÷íîé ìàòðè÷íîé �óíêöèè �ðèíà [26℄:~Gij�(t� t0) = hhX̂i�(t)jX̂yj�(t0)ii == +1Z�1 d!2� e�i!(t�t0) 1N Xq eiq�(i�j) ~G�(q; !); (3)ãäå ìû ââåëè àíòèêîììóòàòîðíóþ �óíêöèþ �ðè�íà îò ÷åòûðåõêîìïîíåíòíûõ îïåðàòîðîâ Íàìáó X̂i�è X̂yi� = (X2�i X ��0i X ��2i X0�i ). Ôóíêöèþ �ðèíà (3)óäîáíî çàïèñàòü â âèäå ñóïåðìàòðèöû 2� 2, ñîñòîÿ�ùåé èç ìàòðèö 2� 2 äëÿ äâóõ ïîäçîí äëÿ íîðìàëü�íîé, Ĝij�(!), è àíîìàëüíîé, F̂ij�(!), êîìïîíåíò:~Gij�(!) =  Ĝij�(!) F̂ij�(!)F̂ yij�(!) �Ĝji��(�!) ! : (4)Ïîñòðîèì óðàâíåíèå äëÿ �óíêöèè �ðèíà (3),ïðèìåíÿÿ ìåòîä ïðîåêòèðîâàíèÿ òèïà ìåòîäà Ìî�ðè, êîòîðûé ïîçâîëÿåò èçáåæàòü íåêîíòðîëèðóåìûõðàñöåïëåíèé äëÿ �óíêöèé �ðèíà âûñøåãî ïîðÿäêà.Ýòà òåõíèêà ïîäðîáíî îïèñàíà â íàøèõ ïðåäûäó�ùèõ ðàáîòàõ [9, 14℄, è ïîýòîìó çäåñü ìû ïðèâåäåìëèøü ðåçóëüòàòû ýòèõ âû÷èñëåíèé. Ïîñëåäîâàòåëü�íîå äè��åðåíöèðîâàíèå �óíêöèè �ðèíà (3) ïî âðå�ìåíè t è t0 ñ âûäåëåíèåì ëèíåéíûõ ÷àñòåé â ïî�ëó÷àåìûõ óðàâíåíèÿõ äâèæåíèÿ ìåòîäîì ïðîåêòè�ðîâàíèÿ ïîçâîëÿåò çàïèñàòü óðàâíåíèå äëÿ åå �ó�ðüå-êîìïîíåíòû â âèäå óðàâíåíèÿ Äàéñîíà:� ~G�(q; !)��1 = � ~G0�(q; !)��1 � ~��(q; !): (5)

Íóëåâàÿ �óíêöèÿ �ðèíà â îáîáùåííîì ïðèáëèæå�íèè ñðåäíåãî ïîëÿ èìååò âèä~G0�(q; !) = �! ~I � ~E�(q)��1 ~� ; (6)ãäå ~I � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà 4 � 4. Ïðåäïîëàãàÿ,÷òî ñèñòåìà íàõîäèòñÿ â ïàðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè:hX��i i = hX ����i i, è àíîìàëüíûå ñðåäíèå â ìàòðèöå~� = hfX̂i� ; X̂yi�gi äëÿ d-âîëíîâîãî ñïàðèâàíèÿ ðàâíûíóëþ: hX02i i = hX0#i X#2i i = hi#i"i = 0;äëÿ ýòîé ìàòðèöû ïîëó÷àåì ïðåäñòàâëåíèå~� = �0 � �2 00 �1 ! ;ãäå �0 � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà è êîððåëÿöèîííûå�óíêöèè �2 = hX22i + X��i i = n=2 è �1 == hX00i + X ����i i = 1 � �2 çàâèñÿò ëèøü îò ñðåäíåãî÷èñëà äûðîê n:n = hNii =X� hX��i i+ 2hX22i i: (7)Ñïåêòð îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé â �óíêöèè�ðèíà (6) îïðåäåëÿåòñÿ ìàòðèöåé~Eij� = hf[X̂i� ; H ℄; X̂yj�gi ~��1: (8)Ìàññîâûé îïåðàòîð â óðàâíåíèè Äàéñîíà (5) îïðå�äåëÿåòñÿ ñîáñòâåííîé ÷àñòüþ ìíîãî÷àñòè÷íîé �óíê�öèè �ðèíà îò ¾íåïðèâîäèìûõ îïåðàòîðîâ¿ Ẑ(ir)i� == [X̂i� ; H ℄�Pl ~Eil�X̂l� :~��(q; !) = ~��1hhẐ(ir)q� jẐ(ir)yq� ii(prop)! ~��1: (9)Óðàâíåíèÿ (6), (5) è (9) äàþò òî÷íîå ïðåäñòàâëå�íèå äëÿ îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíà (3). Äëÿ âû�÷èñëåíèÿ åå, îäíàêî, íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü íåêî�òîðûå ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ìíîãî÷àñòè÷íîé �óíêöèè�ðèíà â ìàññîâîì îïåðàòîðå (9), êîòîðûé îïèñûâàåòâêëàä íåóïðóãèõ ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ îäíî÷àñòè÷�íûõ �åðìèïîäîáíûõ âîçáóæäåíèé íà �ëóêòóàöèÿõñïèíà è çàðÿäà â ñèñòåìå.3. Ï�ÈÁËÈÆÅÍÈÅ Ñ�ÅÄÍÅ�Î ÏÎËß�àññìîòðèì ñíà÷àëà ýëåêòðîííûé ñïåêòð âïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ, êîòîðûé îïèñûâàåòñÿ�óíêöèåé �ðèíà (6) ñ ìàòðèöåé îäíî÷àñòè÷íûõâîçáóæäåíèé (8):~Eij� =  !̂ij �̂ij��̂yij� �!̂ji ! : (10)9 ÆÝÒÔ, âûï. 2 (8) 369



Í. Ì. Ïëàêèäà, Ë. Àíòîí, Ñ. Àäàì, �. Àäàì ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 2003Çäåñü ìàòðèöû !̂ij è �̂ij� îïðåäåëÿþò ñîîòâåòñòâåí�íî íîðìàëüíûå è àíîìàëüíûå êîìïîíåíòû ïîëíîéìàòðèöû. Ñïåêòð îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé âíîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè áûë ïîäðîáíî èññëåäîâàí âðàáîòå [22℄. Ïîýòîìó çäåñü ìû ïðèâåäåì ëèøü ðå�çóëüòàòû ýòèõ âû÷èñëåíèé. Äèàãîíàëèçàöèÿ ìàòðè�öû !̂ij â q-ïðåäñòàâëåíèè ïðèâîäèò ê ñëåäóþùåìóâûðàæåíèþ äëÿ ñïåêòðà îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäå�íèé â íîðìàëüíîé �àçå:
2;1(q) = 12[!2(q) + !1(q)℄�� 12�[!2(q) � !1(q)℄2 + 4jW 21j2	1=2; (11)ãäå ñïåêòðû âîçáóæäåíèé äëÿ ïîäçîíû ñèíãëåòíûõè ïîäçîíû îäíîäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé áåç ó÷åòà ãèáðè�äèçàöèè îïðåäåëÿþòñÿ óðàâíåíèÿìè!2(q) = E1 +�+ a22 + ~t22(q);!1(q) = E1 + a11 + ~t11(q);à èõ âçàèìîäåéñòâèå îïðåäåëÿåòñÿ �óíêöèåéW 21(q) = a21 + ~t21(q) = �1�2W 12(q):Â ýòèõ óðàâíåíèÿõ êîý��èöèåíòû a�� îïðåäåëÿþòïåðåíîðìèðîâêó õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, à ý��åê�òèâíûå ïàðàìåòðû ïåðåñêîêà ~t��(q) ìîæíî çàïèñàòüâ âèäå ~t��(q) = tpdN Xk �(k)K��(k� q); (12)ãäå ïåðåíîðìèðîâêà ïàðàìåòðîâ ìåæóçåëüíûõ ïåðå�ñêîêîâ t��ij îïðåäåëÿåòñÿ êîý��èöèåíòàìè K��(q).Â Ïðèëîæåíèè 1 ïðèâîäÿòñÿ ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿêîý��èöèåíòîâ a�� è K��ij . Ïðè ó÷åòå ïåðåñêîêîâòîëüêî ìåæäó áëèæàéøèìè è ñëåäóþùèìè ñîñåäÿ�ìè êîý��èöèåíò �(q) èìååò âèä�(q) = 2Xj 6=0 �0je�iq�j = 8�1(q) + 8�20(q); (13)ãäå (q) = (os qx + os qy)=2, 0(q) = os qx os qy.Â ðàáîòå [22℄ ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ïîëîâèííîì çà�ïîëíåíèè, n = 1, ñèñòåìà íàõîäèòñÿ â äèýëåêòðè÷å�ñêîì ñîñòîÿíèè ñ øèðèíîé çàïðåùåííîé çîíû ïîðÿä�êà �, à ïðè ëåãèðîâàíèè äûðêàìè, n = 1+Æ > 1, óðî�âåíü Ôåðìè ïîïàäàåò â âåðõíþþ õàááàðäîâñêóþ ïîä�çîíó ñèíãëåòíûõ ñîñòîÿíèé. Ïðè ýòîì äèñïåðñèÿ îä�íî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé è âåñ õàááàðäîâñêèõ ïîä�çîí ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò ëåãèðîâàíèÿ. Ïðè ìàëîéêîíöåíòðàöèè äûðîê ïåðåñêîêè ìåæäó áëèæàéøèìè

ñîñåäÿìè ïîäàâëåíû çà ñ÷åò ñèëüíûõ àíòè�åððîìàã�íèòíûõ êîððåëÿöèé è ñïåêòð îïðåäåëÿåòñÿ ïåðåñêî�êàìè ìåæäó âòîðûìè ñîñåäÿìè ñ äèñïåðñèåé 0(q)â �îðìóëå (13). Ïðè âûñîêîé êîíöåíòðàöèè äûðîê,n � 1; 2, àíòè�åððîìàãíèòíûå êîððåëÿöèè ñòàíîâÿò�ñÿ íåñóùåñòâåííûìè è ñïåêòð â îñíîâíîì îïðåäåëÿ�åòñÿ ïåðåñêîêàìè ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ñäèñïåðñèåé (q) â �îðìóëå (13).�àññìîòðèì àíîìàëüíóþ êîìïîíåíòó �̂ij� ìàò�ðèöû (10), êîòîðàÿ îïðåäåëÿåò ñâåðõïðîâîäÿùóþùåëü. Ýòà ìàòðèöà 2� 2 äëÿ äâóõ ïîäçîí èìååò âèä�̂ij� = Æij  b22� b21�b12� b11� !++ (1� Æij) �22ij� �21ij��12ij� �11ij� ! : (14)Îäíîóçåëüíûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè b��� äëÿd-âîëíîâîãî ñïàðèâàíèÿ ðàâíû íóëþ (ñì. Ïðèëîæå�íèå 1), à êîìïîíåíòû äëÿ óçëîâ i 6= j îïðåäåëÿþòñÿêîððåëÿöèîííûìè �óíêöèÿìè�2�22ij� = �2� t21ij 
X02i Nj� = ��1�11ij� ;�2�21ij� = 12�t22ij 
X02i Nj�+ t11ij 
NjX02i �� == ��1�12ij� : (15)Ó÷èòûâàÿ ïðàâèëà óìíîæåíèÿ äëÿ õàááàðäîâñêèõîïåðàòîðîâ, àíîìàëüíûå ñðåäíèå â ýòèõ óðàâíåíèÿõìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû â âèäå
X02i Nj� = 
X0#i X#2i Nj� = 
i#i"Nj�;êàê è â ðàáîòàõ [17�19℄. Òàêèì îáðàçîì, ñïàðèâà�íèå â ÏÑÏ îïèñûâàåòñÿ àíîìàëüíîé êîððåëÿöèîí�íîé �óíêöèåé äëÿ ïàðû ÷àñòèö íà îäíîì óçëå, íî âðàçíûõ õàááàðäîâñêèõ ïîäçîíàõ: X02i = X0#i X#2i , èîïåðàòîðà ÷èñëà ÷àñòèö Nj .×òîáû ïîëó÷èòü óðàâíåíèå äëÿ ñâåðõïðîâîäÿ�ùåé ùåëè, íåîáõîäèìî âû÷èñëèòü êîððåëÿöèîííóþ�óíêöèþ hX02i Nji. Â ðàáîòàõ [17, 19℄ äëÿ ýòî�ãî èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ�óíêöèé �ðèíà (ìåòîä L. Roth), â êîòîðûõ îä�íî÷àñòè÷íûå îïåðàòîðû â îäíîì óçëå îòíîñèëèñüê ðàçíûì âðåìåíàì, êàê, íàïðèìåð, â �óíêöèèhi#(t)ji"(t0)Nj(t0)i . Ýòà ïðîöåäóðà ðàñöåïëåíèÿ îïå�ðàòîðîâ íà îäíîì óçëå íåîäíîçíà÷íà, ÷òî ïðèâîäèò êíåñêîëüêèì ðåøåíèÿì â çàâèñèìîñòè îò ñïîñîáà ðàñ�öåïëåíèÿ, ÷òî è áûëî îáíàðóæåíî â ðàáîòàõ [17, 19℄.Â ðàáîòå [18℄ ýòîò ìåòîä íå èñïîëüçîâàëñÿ, íî ðå�øåíèå ñàìîñîãëàñîâàííîé ñèñòåìû óðàâíåíèé òàêæåïðèâîäèëî ê íåîäíîçíà÷íûì ðåçóëüòàòàì.370



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 2003 Îáìåííûé è ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ìåõàíèçìû ñâåðõïðîâîäèìîñòè : : :Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðîâåäåì âû÷èñëåíèåàíîìàëüíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè hX02i Nji, íåïðèáåãàÿ ê êàêèì-ëèáî ðàñöåïëåíèÿì. Äëÿ ýòîãî ìûðàññìîòðèì óðàâíåíèå äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåé �óíê�öèè �ðèíà îò èñõîäíûõ îïåðàòîðîâLij(t� t0) = hhX02i (t)jNj(t0)ii:Äè��åðåíöèðóÿ �óíêöèþ �ðèíà ïî âðåìåíè t, äëÿåå �óðüå-êîìïîíåíòû ïîëó÷èì óðàâíåíèå(! �E2)Lij(!) � 2ÆijhX02i i++ Xm6=i;�2�t12im�hhX0��i X0�m jNjii!�hhX�2i X ��2m jNjii!	 ;ãäå â ïðàâîé ÷àñòè ìû îïóñòèëè âêëàäû, ñîîòâåò�ñòâóþùèå âíóòðèçîííûì ïåðåõîäàì, ïîñêîëüêó îíèäàþò ëèøü ìàëóþ ïîïðàâêó ê ýíåðãèè ðîæäåíèÿ ïà�ðû íà îäíîì óçëå:jE2j � �� jt��ij j:Ïîëüçóÿñü ñïåêòðàëüíûì ïðåäñòàâëåíèåì, äëÿ êîð�ðåëÿöèîííîé �óíêöèè ïðè i 6= j ïîëó÷àåì âûðàæå�íèåhX02i Nji = +1Z�1 d!1� exp(�!=T ) Xm6=i;� 2�t12im �� n� 1� Imh 1! �E2 + i"�hhX0��i X0�m jNjii!+i" �� hhX�2i X ��2m jNjii!+i"�io:Â çàâèñèìîñòè îò ïîëîæåíèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöè�àëà â âåðõíåé (ñèíãëåòíîé) èëè íèæíåé (îäíîäû�ðî÷íîé) ïîäçîíå îñíîâíîé âêëàä â èíòåãðàë â ïðà�âîé ÷àñòè ýòîãî óðàâíåíèÿ áóäåò äàâàòü ñîîòâåòñòâó�þùàÿ ìíîãî÷àñòè÷íàÿ �óíêöèÿ �ðèíà. Ïðè ýòîìâêëàä îò ïîëþñà ïðè ! = E2 â îáîèõ ñëó÷àÿõ ýêñ�ïîíåíöèàëüíî ìàë, ïîðÿäêà exp(��=T )� 1.�àññìîòðèì äàëåå ñëó÷àé äûðî÷íîãî ëåãèðîâà�íèÿ, n > 1, êîãäà óðîâåíü Ôåðìè ëåæèò â âåðõ�íåé ïîäçîíå, � � �, è îäíîóçåëüíûå ýíåðãèèE2 � E1 � ��. Ïðè ýòîì âêëàä îò íèæíåé ïîäçîíû,ïðîïîðöèîíàëüíûé� 1� ImhhX0��i X0�m jNjii!+i" � ÆmjhX0��i X0�j iÆ(!�2E1);äàåò ýêñïîíåíöèàëüíî ìàëûé âêëàä ïîðÿäêàexp(�2�=T ) � 1. Â ðåçóëüòàòå äëÿ àíîìàëüíîéêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ïîëó÷àåì îöåíêóhX02i Nji � � 1� Xm6=i;� 2�t12imhX�2i X ��2m Nji: (16)

Çäåñü ïðè âû÷èñëåíèè èíòåãðàëà ìû ïðåíåáðåãëèý��åêòàìè çàïàçäûâàíèÿ, îïóñòèâ ÷àñòîòíóþ çàâè�ñèìîñòü â çíàìåíàòåëå 1=(! � E2), ïîñêîëüêó ýíåð�ãèÿ âîçáóæäåíèÿ jE2j � � ìíîãî áîëüøå õàðàêòåð�íûõ ýíåðãèé âîçáóæäåíèÿ â ñèíãëåòíîé ïîäçîíå ïî�ðÿäêà jt22ij j. Òàêèì îáðàçîì, ïðÿìîå âû÷èñëåíèå àíî�ìàëüíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ïîêàçûâàåò, ÷òîý��åêòàìè çàïàçäûâàíèÿ ïðè îáìåííîì âçàèìîäåé�ñòâèè, ñâÿçàííîì ñ ìåæçîííûì ïåðåõîäîì, ìîæíîïðåíåáðå÷ü.Èñïîëüçóÿ äâóõóçåëüíîå ïðèáëèæåíèå â �îðìó�ëå (16): m = j, êîòîðîå îáû÷íî ïðèìåíÿåòñÿ ïðèâûâîäå t�J-ìîäåëè, ïîëó÷èì ïðåäñòàâëåíèåhX02i Nji = hi#i"Nji = �4t12ij� 2�hX�2i X ��2j i;ãäå áûëî ó÷òåíî ñîîòíîøåíèåX ��2j Nj = 2X ��2j . Â ýòîìïðèáëèæåíèè äëÿ ùåëè â ñèíãëåòíîé ïîäçîíå ñîãëàñ�íî (14) ïîëó÷àåì âûðàæåíèå�22ij� = JijhX�2i X ��2j i��12 ; (17)êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò îáû÷íîìó âûðàæåíèþ äëÿùåëè â t�J-ìîäåëè ñ îáìåííûì âçàèìîäåéñòâèåìJij = 4(t12ij )2=�.Òàêèì îáðàçîì, ïîñëåäîâàòåëüíî èñïîëüçóÿ òåõ�íèêó îïåðàòîðîâ Õàááàðäà, ìû ïîêàçàëè, ÷òî â ÏÑÏäëÿ ìîäåëè Õàááàðäà àíîìàëüíûå êîððåëÿöèîííûå�óíêöèè òèïà hi#i"Nji îäíîçíà÷íî ñâÿçàíû ñ àíî�ìàëüíûìè ñðåäíèìè äëÿ ïàðû ýëåêòðîíîâ (äûðîê)íà ñîñåäíèõ óçëàõ, è ñïàðèâàíèå îáåñïå÷èâàåòñÿ çàñ÷åò ñòàíäàðòíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êàê èâ t�J-ìîäåëè (ñì., íàïðèìåð, [4, 9℄). Ïîýòîìó óòâåð�æäåíèå â ðàáîòå [19℄ îá îñîáîé ðîëè ìåæóçåëüíûõâîçáóæäåíèé â ìåòîäå ñîñòàâíûõ îïåðàòîðîâ, êîòî�ðîå îñíîâàíî íà èñïîëüçîâàíèè ðàñöåïëåíèé íà îä�íîì óçëå äëÿ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà,
X02i Nj� = 
X0#i X#2i Nj� == 
i#i"Nj�! 
i#(t) j i"(t0)Nj(t0)�;îêàçûâàåòñÿ îøèáî÷íûì. Êðîìå òîãî, ïðÿìîå âû÷èñ�ëåíèå àíîìàëüíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè â ìîäå�ëè Õàááàðäà ïîêàçûâàåò, ÷òî ý��åêòàìè çàïàçäûâà�íèÿ ïðè îáìåííîì ñïàðèâàíèè, ñâÿçàííîì ñ ìåæçîí�íûìè ïåðåõîäàìè, ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, ÷òî ïîçâîëÿ�åò îáîñíîâàòü ðåçóëüòàòû, ïîëó÷àåìûå â t�J-ìîäåëèäëÿ ìãíîâåííîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîëó�÷åííàÿ íàìè áîëåå îáùàÿ �îðìóëà (16) ïðè ó÷åòåòðåõóçåëüíûõ ÷ëåíîâ ìîæåò áûòü òàêæå èñïîëüçîâà�íà äëÿ áîëåå ïîñëåäîâàòåëüíîãî àíàëèçà îáìåííîãîñïàðèâàíèÿ â ìîäåëè Õàááàðäà.371 9*



Í. Ì. Ïëàêèäà, Ë. Àíòîí, Ñ. Àäàì, �. Àäàì ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 20034. Ó�ÀÂÍÅÍÈÅ ÄËß ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄßÙÅÉÙÅËÈ�àññìîòðèì ìàññîâûé îïåðàòîð (9), êîòîðûé ìî�æåò áûòü çàïèñàí â âèäå ñóïåðìàòðèöû, êàê è �óíê�öèÿ �ðèíà (4)~�ij�(!) == ~��1 M̂ij�(!) �̂ij�(!)�̂yij�(!) �M̂ji��(�!) ! ~��1; (18)ãäå ìàòðèöû M̂ è �̂ îáîçíà÷àþò íîðìàëüíûå è àíî�ìàëüíûå êîìïîíåíòû ïîëíîé ìàòðèöû (ñì. Ïðèëî�æåíèå 2, �îðìóëà (38)). Ñîãëàñíî (9) îíè îïðåäå�ëÿþòñÿ ÷åðåç ìíîãî÷àñòè÷íûå �óíêöèè �ðèíà, êî�òîðûå îïèñûâàþò íåóïðóãîå ðàññåÿíèå îäíî÷àñòè÷�íûõ �åðìèïîäîáíûõ âîçáóæäåíèé X1(t) íà �ëóêòó�àöèÿõ ñïèíà è çàðÿäà, êîòîðûå â îáùåì âèäå ïðåä�ñòàâëÿþòñÿ îïåðàòîðàìè áîçå-òèïà B10(t); (ñì. Ïðè�ëîæåíèå 1, �îðìóëû (35)�(37)). Â íàñòîÿùåé ðàáî�òå áóäåò âû÷èñëåí ìàññîâûé îïåðàòîð â ïðèáëèæå�íèè íåïåðåñåêàþùèõñÿ äèàãðàìì, êîòîðîå ñîîòâåò�ñòâóåò ñàìîñîãëàñîâàííîìó áîðíîâñêîìó ïðèáëèæå�íèþ. Ýòî ïðèáëèæåíèå îïèñûâàåòñÿ íåêîððåëèðî�âàííûì ðàñïðîñòðàíåíèåì �åðìèïîäîáíûõ è áîçå�ïîäîáíûõ âîçáóæäåíèé è íà äèàãðàììíîì ÿçûêå ñî�îòâåòñòâóåò ñêåëåòíîé ïåòëåâîé äèàãðàììå. Ñëåäî�âàòåëüíî, â ýòîì ïðèáëèæåíèè çàâèñÿùàÿ îò âðåìå�íè ïàðíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèè îò îïåðàòîðîâX1(t) è B10(t) äëÿ óçëîâ (1 6= 10, 2 6= 20) ïðåäñòàâ�ëÿåòñÿ â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé:hB10(t)X1(t)B20(t0)X2(t0)i �� hX1(t)X2(t0)ihB10(t)B20 (t0)i:Ïîëüçóÿñü ñïåêòðàëüíûìè òåîðåìàìè äëÿ �óíêöèé�ðèíà, ìíîãî÷àñòè÷íóþ �óíêöèþ �ðèíà ìîæíî çà�ïèñàòü â âèäåhhB10X1jB20X2ii! � 1�2 +1Z�1 +1Z�1 d!1d!2! � !1 � !2 ��N(!1; !2) ImhhX1jX2ii!1 ImhhB10 jB20ii!2 ; (19)ãäå N(!1; !2) = (1=2)[th(!1=2T ) + th(!2=2T )℄: Âðàìêàõ ýòîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîëó÷àåì ñàìîñîãëàñî�âàííóþ ñèñòåìó óðàâíåíèé äëÿ ìàññîâîãî îïåðà�òîðà (18) è îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíà (4).Äëÿ åå ðåøåíèÿ íåîáõîäèìî åùå çàäàòü ñïåêòðàëü�íóþ ïëîòíîñòü áîçîííûõ âîçáóæäåíèé, îïðåäåëÿå�ìóþ çàïàçäûâàþùåé êîììóòàòîðíîé �óíêöèåé �ðè�íà hhB10 jB20ii!2 .

Â íèçøåì ïîðÿäêå ïî ìåæçîííîé ãèáðèäèçàöèèìîæíî ââåñòè íåçàâèñèìûå �óíêöèè �ðèíà äëÿ ïîä�çîíû ñèíãëåòíûõ è îäíîäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé. �àñ�ñìîòðèì äàëåå äëÿ îïðåäåëåííîñòè ñëó÷àé äûðî÷íî�ãî ëåãèðîâàíèÿ, n > 1, êîãäà óðîâåíü Ôåðìè ëåæèòâ âåðõíåé ïîäçîíå: � � �. Ó÷èòûâàÿ âûðàæåíèÿ,ïîëó÷åííûå â ÏÑÏ äëÿ ñïåêòðà îäíî÷àñòè÷íûõ âîç�áóæäåíèé â íîðìàëüíîé �àçå (11) è äëÿ ùåëè (17),äëÿ ñèíãëåòíîé çîíû ïîëó÷àåì �óíêöèè �ðèíà â âè�äå ìàòðèöû 2� 2:Ĝ22� (q; !) = �2�!�̂0 � �
2(q) + M22� (q; !)�2 � �̂3 �� ��22� (q) + �22� (q; !)�2 � �̂1��1 ; (20)ãäå �0; �3; �1 � ìàòðèöû Ïàóëè. ÍîðìàëüíàÿM22� (q; !) è àíîìàëüíàÿ �22� (q; !) êîìïîíåíòûìàññîâîãî îïåðàòîðà äëÿ ñèíãëåòíîé ïîäçîíûñîãëàñíî (19) èìåþò âèäM22� (q; !) = 1N Xk +1Z�1d!1K(+)(!; !1jk;q� k)���� 1� Im �K222G22� (k; !1) +K212G11� (k; !1)�� ; (21)�22� (q; !) = 1N Xk +1Z�1d!1K(�)(!; !1jk;q � k)���� 1� Im �K222F 22� (k; !1)�K212F 11� (k; !1)�� : (22)ßäðî èíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ èìååò òàêîé æå âèä,êàê è â òåîðèè Ýëèàøáåðãà:K(�)(!; !1jk;q � k) = t2pd j�(k)j2 �� +1Z�1 d!2 N(!1; !2)! � !1 � !2 � 1� Im�(�)s (q� k; !2)� ; (23)ãäå ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü áîçîííûõ âîçáóæäå�íèé îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèìè äèíàìè÷åñêè�ìè âîñïðèèì÷èâîñòÿìè äëÿ çàðÿäîâûõ è ñïèíîâûõ�ëóêòóàöèé:�(�)s (q; !) = �s(q; !)� �(q; !) == � �hhSqjS�qii! � 14 hhÆNqjÆN�qii!� : (24)Àíàëîãè÷íûå âûðàæåíèÿ ïîëó÷àþòñÿ è äëÿ �óíê�öèè �ðèíà äëÿ îäíîäûðî÷íîé õàááàðäîâñêîé ïîäçî�íû G11� (k; !) (ñì. Ïðèëîæåíèå 2).372



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 2003 Îáìåííûé è ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ìåõàíèçìû ñâåðõïðîâîäèìîñòè : : :Ïîëíîå ðåøåíèå ñàìîñîãëàñîâàííîé ñèñòåìûóðàâíåíèé äëÿ ìàññîâûõ îïåðàòîðîâ (21), (22) è�óíêöèé �ðèíà (20) äëÿ äâóõ ïîäçîí ïðåäñòàâëÿåòáîëüøèå âû÷èñëèòåëüíûå òðóäíîñòè, êàê ïîêàçû�âàåò îïûò ïîäîáíîãî ðàñ÷åòà â [9℄ â t�J-ìîäåëèäëÿ îäíîé ïîäçîíû. Ïîýòîìó â íàñòîÿùåé ðàáîòåäëÿ îöåíêè õàðàêòåðà ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäàìû îãðàíè÷èìñÿ ïðèáëèæåíèåì ñëàáîé ñâÿçè äëÿìàññîâîãî îïåðàòîðà. Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ÿäðîèíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ (23) äëÿ ýíåðãèé âîçáóæ�äåíèÿ (!; !1), áëèçêèõ ê ýíåðãèè Ôåðìè, ìîæíîàïïðîêñèìèðîâàòü �óíêöèåéK(�)(!; !1jk;q� k) �� �12 th� !12T ��(�)(k;q � k); (25)ãäå j!; !1j � !s � W è !s � õàðàêòåðíàÿ ýíåðãèÿáîçîíîâ, îòâåòñòâåííûõ çà ñïàðèâàíèå. Â ýòîì ïðè�áëèæåíèè ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå îïðåäåëÿåò�ñÿ ñòàòè÷åñêîé âîñïðèèì÷èâîñòüþ:�(�)(k;q � k) == t2pdj�(k)j2 Re�(�)s (q� k; !2 = 0): (26)Ïðèáëèæåíèå ñëàáîé ñâÿçè (25) ìîæíî èñïîëüçîâàòüäëÿ îöåíêè âêëàäîâ â ìàññîâûé îïåðàòîð (21), (22)çà ñ÷åò �óíêöèè �ðèíà ñèíãëåòíîé ïîäçîíûG22� (k; !1) è F 22� (k; !1), ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèé !1 âêîòîðûõ ìàëà. Âêëàäû æå â ìàññîâûé îïåðàòîð îò�óíêöèé �ðèíà îäíîäûðî÷íîé ïîäçîíû G11� (k; !1) èF 11� (k; !1) ïðè ýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèÿ !1 � �, ìíîãîáîëüøèõ øèðèíû ñèíãëåòíîé ïîäçîíû, îêàçûâàþòñÿïðåíåáðåæèìî ìàëûìè, ïîðÿäêà (teff=�)2, è èìèìîæíî ïðåíåáðå÷ü.Èñïîëüçóÿ ïðèíÿòûå ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ìàññîâî�ãî îïåðàòîðà �óíêöèè �ðèíà, ïðèõîäèì ê óðàâíå�íèþ äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëè â ñèíãëåòíîé ïîä�çîíå òèïà ÁÊØ:~�22� (q) = 1N Xk hJ(k� q)�K222�(�)(k;q � k)i�� ~�22� (k)2E2(k) th E2(k)2T ; (27)ãäå ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü ~�22� (q) = �22� (q) ++ �22� (q; ! � 0)=�2. Ýíåðãèÿ êâàçè÷àñòè÷íûõ âîç�áóæäåíèé â ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçå èìååò ñòàíäàðò�íûé âèä E2(q) = h"22(q) + j ~�22� (q)j2i1=2, ãäå ââåäåíàïåðåíîðìèðîâàííàÿ ýíåðãèÿ îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæ�äåíèé "2(q) � 
2(q) +M22� (q; ! = "2(q))=�2, êîòî�ðàÿ îòñ÷èòûâàåòñÿ îò ýíåðãèè Ôåðìè: "2(qF ) = 0. Â

óðàâíåíèè (27) èíòåãðèðîâàíèå ïî k äëÿ îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ âåäåòñÿ ïî âñåé ñèíãëåòíîé ïîäçîíå,â òî âðåìÿ êàê äëÿ âòîðîãî ñëàãàåìîãî, ïðîïîðöèî�íàëüíîãî �(�)(k;q � k); èíòåãðèðîâàíèå ïî ýíåðãè�ÿì ïðîâîäèòñÿ âáëèçè ýíåðãèè Ôåðìè â ñëîå òîëùè�íîé ïîðÿäêà �!s.Ïîäîáíîå æå óðàâíåíèå ïîëó÷àåòñÿ è â ñëó÷àåýëåêòðîííîãî ëåãèðîâàíèÿ, n = 1 + Æ � 1, êîãäàõèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ëåæèò â îäíîäûðî÷íîé çîíå,� � 0. Â ýòîì ñëó÷àå, èñïîëüçóÿ ïðèáëèæåíèå ñëà�áîé ñâÿçè äëÿ ìàññîâûõ îïåðàòîðîâ è �óíêöèþ �ðè�íà îäíîäûðî÷íîé ïîäçîíû, ïðèõîäèì ê óðàâíåíèþäëÿ ùåëè ~�11� (q), àíàëîãè÷íîìó (27).5. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÄëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ äëÿ ùåëè (27) íåîáõî�äèìî èñïîëüçîâàòü ìîäåëü äëÿ ñòàòè÷åñêîé âîñïðè�èì÷èâîñòè (26). Ïðè ýòîì äîñòàòî÷íî ðàññìîòðåòüòîëüêî âêëàä ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé, ýíåðãèÿ âîç�áóæäåíèé êîòîðûõ ìíîãî ìåíüøå ýíåðãèè çàðÿäî�âûõ �ëóêòóàöèé: !s � J � ! � W . Â ýòîì ñëó�÷àå âçàèìîäåéñòâèå (27) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âè�äå �s(k;q� k) = t2pd j�(k)j2 �s(q� k) , ãäå äëÿ ñòà�òè÷åñêîé ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè �s(q� k) ìîæ�íî ïðèíÿòü ìîäåëü, ïðåäëîæåííóþ â ðàáîòå [27℄ íàîñíîâå ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ:�s(q) � 1!s hSqS�qi = �0(�)1 + �2[1 + (q)℄ : (28)Ýòà ìîäåëü îïðåäåëÿåòñÿ äâóìÿ ïàðàìåòðàìè:êîððåëÿöèîííîé äëèíîé � è õàðàêòåðíîé ýíåðãèåé!s � J àíòè�åððîìàãíèòíûõ ñïèíîâûõ �ëóêòóà�öèé. Âîñïðèèì÷èâîñòü (28) èìååò ìàêñèìóì ïðèq = Q = (�; �) � àíòè�åððîìàãíèòíîì âîëíîâîìâåêòîðå, ïðè êîòîðîì 1+(Q) = 0. Çíà÷åíèå âîñïðè�èì÷èâîñòè ïðè ýòîì îïðåäåëÿåòñÿ êîý��èöèåíòîì�0(�), âåëè÷èíà êîòîðîãî íàõîäèòñÿ èç óñëîâèÿíîðìèðîâêè äëÿ ñïèíà S = 1=2 â îäíîì óçëå:1N Xi hSiSii = 1N Xq hSqS�qi = 34(1� Æ):Èç ýòîãî óðàâíåíèÿ ïîëó÷àåì�0(�) = 3(1� Æ)4!sC(�) ;ãäå C(�) = 1N Xq f1 + �2[1 + (q)℄g�1:Ïðè áîëüøèõ � èìååì �0(�) / �2= ln �.373



Í. Ì. Ïëàêèäà, Ë. Àíòîí, Ñ. Àäàì, �. Àäàì ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 2003�àññìîòðèì ñíà÷àëà àíàëèòè÷åñêóþ îöåíêó äëÿòåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà T, ðåøàÿóðàâíåíèå (27) äëÿ d-âîëíîâîãî ñïàðèâàíèÿ ñî ùå�ëüþ â âèäå~�22� (q) = �d�(os qx � os qy) = �d��(q):Óìíîæàÿ îáå ÷àñòè óðàâíåíèÿ íà �(q) è âûïîëíÿÿèíòåãðèðîâàíèå ïî q, ïîëó÷èì óðàâíåíèå äëÿ îïðå�äåëåíèÿ T:1 = 1N Xk 12"2(k) th "2(k)2T �� �J �2(k) + �s (4(k))2�2(k)� : (29)Çäåñü ïðè èíòåãðèðîâàíèè ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãîâêëàäà ìû ó÷ëè, ÷òî ñïèíîâàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü�s(q � k) â (27) èìååò ìàêñèìóì ïðè q � k = Q == (�; �), ÷òî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü îöåíêó1N Xq �(q)�s(q� k) �� ��(k)N Xq0 �s(q0) = ��(k)3(1� Æ)4!sè ââåñòè ý��åêòèâíóþ êîíñòàíòó ñïèí-�ëóêòóàöè-îííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ�s = 34!s (2�1K22 tpd)2(1� Æ) � t2eff!s :Ïåðåõîäÿ ê èíòåãðèðîâàíèþ ïî ýíåðãèè, óðàâíå�íèå (29) ìîæíî çàïèñàòü â âèäå1 � fW��Z�� d�2� �� th �2T [JNd(�) + �(!s � j�j)�sNsf (�)℄; (30)ãäå �(x) = 1 äëÿ x < 1 è �(x) = 0 ïðè x > 1. Èíòåãðè�ðîâàíèå ïî ýíåðãèè ïðîâîäèòñÿ ïî ðåíîðìèðîâàííîéøèðèíå ñèíãëåòíîé ïîäçîíû fW ñî âçâåøåííîé ïëîò�íîñòüþ ñîñòîÿíèé äëÿ îáìåííîãî,Nd(�) = 1N Xk �2(k)Æ(�� "2(k));è ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî,Nsf (�) = 1N Xk �2(k) (4(k))2 Æ(�� "2(k))

âçàèìîäåéñòâèé. Îáå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íîðìèðî�âàíû íà åäèíèöó:�1Z�1 d�Nd;sf (�) = 1:Îòìåòèì, ÷òî îñíîâíîé âêëàä â ïëîòíîñòü ñî�ñòîÿíèé äëÿ äâóìåðíîé ðåøåòêè äàþò îáëàñòèâáëèçè îñîáåííîñòåé Âàí Õîâà, jkj = (0; �); (�; 0).Â òî âðåìÿ êàê îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå âýòèõ îáëàñòÿõ äàåò áîëüøîé âêëàä, �2(k) = 4,âêëàä ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿîêàçûâàåòñÿ ïîäàâëåííûì: 2(k) = 0. Ïîýòîìóý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà ñâÿçè äëÿ îáìåííîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ Vex = J Nd(0) ìîæåò áûòü áîëüøåñïèí-�ëóêòóàöèîííîé êîíñòàíòû Vsf = �sNsf (0)äàæå ïðè �s � t2eff=!s > J . Ó÷èòûâàÿ òàêæå, ÷òîîáëàñòü äåéñòâèÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ñïàðèâà�íèÿ !s çíà÷èòåëüíî ìåíüøå îáëàñòè, ãäå äåéñòâóåòîáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå fW , ïðèõîäèì ê âûâîäó,÷òî îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå îáåñïå÷èâàåò áîëååâûñîêèå òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà.Ñòàíäàðòíûå îöåíêè â ëîãàðè�ìè÷åñêîì ïðè�áëèæåíèè ïðè T � !s � � äàþò äëÿ îáìåí�íîãî ñïàðèâàíèÿ T ex � q�(fW � �)exp(�1=Vex)è äëÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ñïàðèâàíèÿ T sf �� !sexp(�1=Vsf ). Îòìåòèì, ÷òî êàê T ex , òàê è T sfîáðàùàþòñÿ â íóëü ïðè n! 0 çà ñ÷åò ñòðåìëåíèÿ êíóëþ ý��åêòèâíûõ âçàèìîäåéñòâèé, Vex; Vsf , ïðî�ïîðöèîíàëüíûõ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé Nd;sf (�), ÷òîñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [7℄. Ïðè ó÷åòåîáîèõ âêëàäîâ âûðàæåíèå äëÿ T óäîáíî çàïèñàòüâ âèäå T � !sexp(� 1~Vs );~Vs = Vsf + Vex1� Vex ln(�=!s) ; (31)ââîäÿ çäåñü ý��åêòèâíóþ êîíñòàíòó ñâÿçè ~Vsäëÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,êîòîðàÿ çíà÷èòåëüíî óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè ó÷å�òå îáìåííîãî âêëàäà. Äåéñòâèòåëüíî, ïîëà�ãàÿ çäåñü äëÿ îöåíîê � = fW=2 � 0:35 ýÂ,!s � J � 0:13 ýÂ è Vsf � Vex = 0:2, ïîëó÷èì~Vs � 0:2 + 0:25 = 0:45 è T � 160 K, â òî âðå�ìÿ êàê òîëüêî ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé âêëàä äàåòT 0 � !sexp(�1=Vsf ) � 10 K. Ïîäîáíûå æå îöåíêèìîæíî ïðîâåñòè è äëÿ ñëó÷àÿ ýëåêòðîííîãî ëåãèðî�âàíèÿ n � 1. Â ñëó÷àå ñòàíäàðòíîé ìîäåëè Õàááàðäàñ ðàâíûìè ïàðàìåòðàìè ìåæóçåëüíûõ ïåðåñêîêîâïîëó÷èì îäèíàêîâûå çàâèñèìîñòè T(Æ) îò êîí�öåíòðàöèè Æ íîñèòåëåé ââèäó ýëåêòðîí-äûðî÷íîé374



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 2003 Îáìåííûé è ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ìåõàíèçìû ñâåðõïðîâîäèìîñòè : : :ñèììåòðèè. Â ý��åêòèâíîé p�d-ìîäåëè (2) ýòàñèììåòðèÿ îòñóòñòâóåò è çàâèñèìîñòü T(Æ) äëÿïîäçîíû ñèíãëåòíûõ ñîñòîÿíèé, ðàññìîòðåííîéâûøå, è îäíîäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé ïðè ýëåêòðîííîìëåãèðîâàíèè áóäåò ðàçëè÷íîé.Ïîäòâåðæäåíèå ïðèâåäåííûõ îöåíîê ìû ïî�ëó÷èëè ïðè ÷èñëåííîì ðåøåíèè óðàâíåíèÿ äëÿùåëè (27), èñïîëüçóÿ ïðÿìîå ñóììèðîâàíèå âk-ïðîñòðàíñòâå. Ïðè ýòîì ìû èñêàëè ðåøåíèÿòîëüêî d-âîëíîâîãî òèïà, ïðè êîòîðûõ ñâåðõïðîâî�äÿùàÿ ùåëü óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèþ ~�22� (qx; qy) == � ~�22� (qy; qx). Ïðè íåì àâòîìàòè÷åñêè âûïîëíÿåò�ñÿ òîæäåñòâî hX�2i X ��2i i = (1=N)Pk hX�2k X ��2�ki = 0,êîòîðîå ñëåäóåò èç àëãåáðû îïåðàòîðîâ Õàááàðäà.Îïðåäåëåíèå òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïå�ðåõîäà T(Æ) â ëèíåàðèçîâàííîì óðàâíåíèè (27)ñâîäèëîñü ê ïîèñêó ìàêñèìàëüíûõ ñîáñòâåííûõ çíà�÷åíèé äëÿ äèñêðåòíîãî èíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿÔðåäãîëüìà, à k-çàâèñèìîñòü ùåëè îïðåäåëÿëàñüñîîòâåòñòâóþùåé ñîáñòâåííîé �óíêöèåé ýòîãîóðàâíåíèÿ. Â êà÷åñòâå ïàðàìåòðîâ p�d-ìîäåëè áûëèâûáðàíû ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ: �pd = 2tpd = 3 ýÂ,teff � K222�1tpd � 0:14tpd � 0:2 ýÂ. Äëÿ îáìåí�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìû ïðèíÿëè ñòàíäàðòíîåäëÿ t�J-ìîäåëè çíà÷åíèå J = 0:4teff . Ïàðàìåò�ðû â ìîäåëè ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè (28) �àíòè�åððîìàãíèòíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ äëèíà ïðèõàðàêòåðíîì åå çíà÷åíèè � = 3 è ýíåðãèÿ ñïèíîâûõ�ëóêòóàöèé !s = 0:15 ýÂ � ïðåäïîëàãàëèñü íåçàâèñÿùèìè îò êîíöåíòðàöèè äûðîê.�åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ïðåäñòàâëåíûíà ðèñ. 1 äëÿ çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâî�äÿùåãî ïåðåõîäà T îò êîíöåíòðàöèè äûðîê Æ = n�1â ñèíãëåòíîé ïîäçîíå (â åäèíèöàõ teff � 0:2 ýÂ).Ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå äàåò òåìïå�ðàòóðó ïåðåõîäà ïî÷òè â òðè ðàçà íèæå, ÷åì ïðèó÷åòå îáîèõ âêëàäîâ. Óìåíüøåíèå êîððåëÿöèîííîéäëèíû � ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó ïîíèæåíèþñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî âêëàäà â T. Ìàêñèìàëüíàÿòåìïåðàòóðà Tmax � 0:12teff � 270 K äîñòèãàåò�ñÿ ïðè îïòèìàëüíîì ëåãèðîâàíèè Æopt � 0:13. Êàêèçâåñòíî, ïðèáëèæåíèå ñëàáîé ñâÿçè (25) ïðèâîäèòê çàâûøåííûì çíà÷åíèÿì T: ïîëíûé ó÷åò âêëàäîâçà ñ÷åò ìàññîâîãî îïåðàòîðà ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåí�íîìó ïîíèæåíèþ T (ñì., íàïðèìåð, ðàñ÷åòû äëÿt�J-ìîäåëè [9℄). Ïðè Æ ! 0 íàø ðàñ÷åò ïîêàçûâà�åò, ÷òî T òàêæå ñòðåìèòñÿ ê íóëþ, õîòÿ â ýòîì ñëó�÷àå íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü âîçìîæíîñòü ïîÿâëåíèÿàíòè�åððîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè è ñîïóòñòâóþ�ùåé åé ïñåâäîùåëè â ñïåêòðå êâàçè÷àñòèö [28℄. Ïî�ñëåäíÿÿ òàêæå ïðèâîäèò ê ïîäàâëåíèþ T. Äîïîë�íèòåëüíûé ó÷åò óìåíüøåíèÿ êîððåëÿöèîííîé äëè�
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Æ = n� 1�èñ. 1. Âåëè÷èíà T(Æ) (â åäèíèöàõ teff ) ïðè ó÷å-òå ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî âêëàäà (ñïëîøíàÿ ëè-íèÿ), îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (øòðèõîâàÿ ëè-íèÿ), îáîèõ âêëàäîâ (ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ)íû � ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè äûðîê ïðèâåäåò ê ñó�ùåñòâåííîìó ïîíèæåíèþ T ïðè áîëüøèõ Æ. Â öå�ëîì æå çàâèñèìîñòü T(Æ) êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñýêñïåðèìåíòîì è ðåçóëüòàòàìè ÷èñëåííîãî ìîäåëè�ðîâàíèÿ äëÿ t�J-ìîäåëè [11℄. Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíàçàâèñèìîñòü ñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëè ~�22(k) îò âîë�íîâîãî âåêòîðà k â ïåðâîé ÷åòâåðòè çîíû Áðèëëþý�íà: (0 � kx; ky � 1, â åäèíèöàõ �=a) ïðè Æ = 0:13äëÿ òðåõ òåìïåðàòóð: T = 0 (a), T = 0:5T (á )è T = 0:9T (â). ×èñëà íà èçîëèíèÿõ ïîêàçûâàþòçíà÷åíèå ùåëè, à (+=�) � åå çíàê. ÏîâåðõíîñòüÔåðìè èçîáðàæåíà êðóæêàìè. �àñ÷åò âîñïðîèçâî�äèò d-âîëíîâóþ ñèììåòðèþ ùåëè, íî ñî çíà÷èòåëü�íî áîëåå ñëîæíîé çàâèñèìîñòüþ, ÷åì ïðîñòàÿ ìî�äåëü â âèäå ~�22� (q) = �d�(os qx � os qy). Ïðè ýòîìó÷åò òîëüêî ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî âêëàäà ïðèâî�äèò ê ìàêñèìàëüíûì çíà÷åíèÿì ùåëè âíå ïîâåðõíî�375
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû ùåëè ~�22(k) îò âîë-íîâîãî âåêòîðà k â ïåðâîé ÷åòâåðòè çîíû Áðèëëþ-ýíà: (0 � kx; ky � 1, â åäèíèöàõ �=a) ïðè Æ = 0:13äëÿ òðåõ òåìïåðàòóð: T = 0 (a), T = 0:5T (á ) èT = 0:9T (â). ×èñëà ïîêàçûâàþò çíà÷åíèå ùåëè, à(+=�) � åå çíàê. Ïîâåðõíîñòü Ôåðìè èçîáðàæåíàêðóæêàìèñòè Ôåðìè, êîòîðàÿ ïðè îïòèìàëüíîì ëåãèðîâàíèè,êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 2, ëåæèò âáëèçè àíòè�åððîìàã�íèòíîé çîíû Áðèëëþýíà: jkxj+jkyj = �. Ýòî îáúÿñíÿ�åòñÿ ìàëîé âåëè÷èíîé ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ âáëèçè àíòè�åððîìàãíèòíîé çîíû Áðèë�ëþýíà, ãäå 2(k) = 0, â ñîîòâåòñòâèè ñ çàìå÷àíèåìØðè��åðà â ðàáîòå [29℄ ïðè îáñóæäåíèè �åíîìåíî�

ëîãè÷åñêèõ ìîäåëåé ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ñïàðèâà�íèÿ. Ïîýòîìó ó÷åò îáìåííîãî âêëàäà îêàçûâàåòñÿ ñó�ùåñòâåííûì äëÿ äîñòèæåíèÿ âûñîêèõ T ïðè ¾áîëü�øîé¿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè.Â çàêëþ÷åíèå ïðèâåäåì îñíîâíûå ðåçóëüòàòûïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ â ðàìêàõ p�d-ìîäåëè Õàá�áàðäà (2). Íàèáîëåå âàæíûì äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùå�ãî ñïàðèâàíèÿ d-òèïà ÿâëÿåòñÿ îáìåííîå âçàèìîäåé�ñòâèå, ñâÿçàííîå ñ ìåæçîííûìè ïåðåñêîêàìè. Ý���åêòû çàïàçäûâàíèÿ äëÿ ýòîãî ìåõàíèçìà íåñóùå�ñòâåííû, è ïîýòîìó åãî ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòüìãíîâåííûì îáìåííûì âçàèìîäåéñòâèåì, êàê è ât�J-ìîäåëè. Ïîíèæåíèå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåê�òðîíîâ ïðè íàëè÷èè ñèëüíûõ êîððåëÿöèé (çàïðåòäâóõêðàòíîãî çàïîëíåíèÿ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé) çàñ÷åò ìåæçîííûõ ïåðåñêîêîâ â ðåøåòêå ñ áëèæíèìàíòè�åððîìàãíèòíûì ïîðÿäêîì è îáóñëîâëèâàåòñïàðèâàíèå ýëåêòðîíîâ (äûðîê) â ýòîì ìåõàíèçìå.Êàê îòìå÷àë Àíäåðñîí [30℄, ïîäîáíûé ìåõàíèçì îò�ñóòñòâóåò â �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ñïèí-�åðìèîííûõìîäåëÿõ, íå ó÷èòûâàþùèõ ñèëüíûõ êîððåëÿöèé.Ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ñïàðèâàíèå, îáóñëîâëåííîåðàññåÿíèåì íà ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèÿõ, äàåò îïðå�äåëåííûé âêëàä â ïîâûøåíèå òåìïåðàòóðû ïåðåõî�äà, íî ý��åêòèâíî ïðîÿâëÿåòñÿ òîëüêî ïðè äîñòà�òî÷íî âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè ñïèíîâûõ �ëóêòóà-öèé. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîäòâåðæäàþò ðàñ÷å�òû, ïðîâåäåííûå â ðàìêàõ t�J-ìîäåëè [9℄. Îäíàêîáîëåå ñëîæíûé õàðàêòåð ñâåðõïðîâîäÿùèõ êîððå�ëÿöèé â ìîäåëè Õàááàðäà â ÏÑÏ ïî ñðàâíåíèþ ñt�J-ìîäåëüþ (ñð. (16) è (17)) òðåáóåò ó÷åòà äèíà�ìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ñâÿçàííûõ ñ ìåæçîííûìè ïå�ðåñêîêàìè ñ áîëüøîé ýíåðãèåé, ÷òî, ïî-âèäèìîìó,îáúÿñíÿåò íåñîîòâåòñòâèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷àåìûõïðè ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ äëÿ t�J-ìîäåëè [11℄ è ìîäå�ëè Õàááàðäà [12℄, êîòîðûå ïîçâîëÿþò ó÷åñòü ëèøüîãðàíè÷åííîå ÷èñëî âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé.Ïðîâåäåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàñ÷åòûñâÿçàíû ñ îïðåäåëåííûìè ïðèáëèæåíèÿìè. Äëÿóòî÷íåíèÿ ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ íåîáõîäèìîïðîâåñòè ñàìîñîãëàñîâàííûé ðàñ÷åò äëÿ �óíêöèé�ðèíà (4) è ìàññîâîãî îïåðàòîðà (18), êàê ýòî áûëîñäåëàíî äëÿ t�J-ìîäåëè [9℄. Ïðè ýòîì íåîáõîäèìîòàêæå ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëÿ äèíàìè÷åñêîéñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè (24), íå ïðèáåãàÿ êïðèáëèæåíèþ ñëàáîé ñâÿçè (25). Ýòè âû÷èñëåíèÿïðåäïîëàãàåòñÿ ïðîâåñòè â äàëüíåéøåì.Àâòîðû õîòåëè áû ïîáëàãîäàðèòü Ï. Õîðøà(P. Horsh), Ô. Ìàí÷èíè (F. Manini) è Â. Ñ. Óäî�âåíêî çà îáñóæäåíèÿ. Îäèí èç àâòîðîâ (Í. Ï.) áëà�ãîäàðåí ïðî�. Ï. Ôóëäå (P. Fulde) çà ãîñòåïðèèì�376



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 2 (8), 2003 Îáìåííûé è ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ìåõàíèçìû ñâåðõïðîâîäèìîñòè : : :ñòâî âî âðåìÿ åãî ïîñåùåíèÿ Èíñòèòóòà êîìïëåêñ�íûõ ñèñòåì Ìàêñà Ïëàíêà. Àâòîðû (Ñ. A. è �. A.)îòìå÷àþò ÷àñòè÷íóþ �èíàíñîâóþ ïîääåðæêó ãðàí�òà �óìûíèè MER (�7038GR).Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ 1×òîáû âû÷èñëèòü ìàòðèöó îäíî÷àñòè÷íûõ âîç�áóæäåíèé (8), íåîáõîäèìî ðàññìîòðåòü óðàâíåíèÿäâèæåíèÿ äëÿ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà:Z�2i = [X�2i ; H ℄ = (E1 +�)X�2i ++ Xl6=i;�0�t22il B22i��0X�02l � 2�t21il B21i��0X0��0l ���Xl6=i X02i �t11il X�0l + 2�t21il X2��l � ; (32)Z0��i = [X0��i ; H ℄ = E1X0��i ++ Xl6=i;�0 �t11il B11i��0X0��0l � 2�t12il B12i��0X�02l ���Xl6=i X02i �t22il X2��l + 2�t12il X�0l � ; (33)Z2��i = � �Z ��2i �y ; Z�0i = � �Z0�i �y : (34)Çäåñü îïåðàòîðû B��i��0 îïèñûâàþò ñïèíîâûå è çàðÿ�äîâûå �ëóêòóàöèèB22i��0 = (X22i +X��i )Æ�0� +X���i Æ�0�� == (12Ni + Szi )Æ�0� + S�i Æ�0��; (35)B21i��0 = (12Ni + Szi )Æ�0� � S�i Æ�0�� ; (36)B11i��0 = Æ�0� �B21i��0 ; B12i��0 = Æ�0� �B22i��0 : (37)Ïîñëå âûïîëíåíèÿ íåîáõîäèìûõ êîììóòàöèé ïîëó�÷àåì ìàòðèöó îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé â âè�äå (10), êîìïîíåíòû êîòîðîé ïðèâåäåíû íèæå:�2 a22 = Xm6=iVim �K22
X2��i X ��2m ��K11
X�0m X0�i �� ;�2 a21 = �Xm6=iVim �K22
X�0i X ��2m �++ K11
X ��2i X�0m ���� 2�Xm6=iVimK12 �
X�0i X0�m �� 
X2��m X ��2i �� :

Ïåðåíîðìèðîâêà ïàðàìåòðîâ ïåðåñêîêà îïðåäåëÿåò�ñÿ êîððåëÿöèîííûìè �óíêöèÿìè�2K22ij = K22�sij �K11
X02i X20j �;�1K11ij = K11 ��sij + 1� n��K22
X02i X20j �;�2K21ij = 2�K12��sij � 12n� 
X02i X20j �� ;ãäå ñòàòè÷åñêàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ äëÿ ÷èñ�ëà ÷àñòèö è ñïèíîâ èìååò âèä �sij = (1=4)hNiNji ++ hSiSji. Îäíîóçåëüíûå àíîìàëüíûå êîððåëÿöèîí�íûå �óíêöèè â (14) îïðåäåëÿþòñÿ ñîîòíîøåíèÿìè�2b22� = Xm6=iVim�K22 �
X ��2i X�2m �� 
X�2i X ��2m ���� 2�K12 �
X�2i X0�m �+ 
X ��2i X0��m ��	;�1b11� = �Xm6=iVim�K11 �
X0�i X0��m �� 
X0��i X0�m ���� 2�K12 �
X0�i X�2m �+ 
X0��i X ��2m ��	;�2b21� = Xm6=iVim�K22 �
X0�i X�2m �+ 
X0��i X ��2m ���� 2�K12 �
X0�i X0��m �� 
X0��i X0�m ��	:Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ 2Ïðè âû÷èñëåíèè ìàññîâîãî îïåðàòîðà (9)â êà÷åñòâå íåïðèâîäèìûõ îïåðàòîðîâ, îïè�ñûâàþùèõ ðàññåÿíèå îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæ�äåíèé íà ñïèíîâûõ è çàðÿäîâûõ �ëóêòóàöè�ÿõ, ó÷èòûâàÿ óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ (32)�(34),ìû èñïîëüçóåì ñëåäóþùèå �óíêöèè: Z(ir)i;�;2 ==Pl6=i;�0�t22il ÆB22i��0X�02l � 2�t21il ÆB21i��0X0��0l �, Z(ir)i;0;�� == Pl6=i;�0�t11il ÆB11i��0X0��0l � 2�t12il ÆB12i��0X�02l �. ÇäåñüÆB��i��0 = B��i��0 � hB��i��0 i.Â ðåçóëüòàòå ìàññîâûé îïåðàòîð â ïðåäñòàâëå�íèè (18) ïðèíèìàåò âèäM̂ij�(!) == ** �Z�2i �(ir)�Z0��i �(ir) !������ �Z2�j �(ir) �Z ��0j �(ir) �++! ;�̂ij�(!) == ** �Z�2i �(ir)�Z0��i �(ir) !������ �Z ��2j �(ir) �Z0�j �(ir) �++! : (38)
Âû÷èñëåíèå ýòèõ �óíêöèé â ïðèáëèæåíèè íåïåðåñå�êàþùèõñÿ äèàãðàìì ïðèâîäèò ê ñëåäóþùåìó âûðà�æåíèþ äëÿ ìàòðèöû ìàññîâîãî îïåðàòîðà:377
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